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Разработана физико-математическая модель и программное обеспечение для моделирования процесса

последовательной высокодозной имплантации двух типов атомов с целью формирования нанокласте-

ров соединения в материале матрицы. Модель базируется на численном решении систем уравнений

конвекции−диффузии−реакции. Проведено численное моделирование процесса синтеза нанокластеров

InAs в результате высокодозной имплантации ионов As+ и In+ в кристаллический кремний. Методами

просвечивающей электронной микроскопии (ПЭМ) и комбинационного рассеяния света (КРС) установ-

лено формирование нанокластеров кристаллического InAs со средним диаметром 7 nm и плотностью

их распределения 2.87 · 1011 cm−2 в процессе имплантации As (170 keV, 3.2 · 1016 cm−2) и In (250 keV,
2.8 · 1016 cm−2) при T = 500◦С в Si. На основе анализа полученных экспериментальных и теоретических

данных определены коэффициенты радиационно-стимулированной диффузии In и As в Si, а также доля

имплантированной примеси, находящаяся в связанном состоянии, т. е. в виде нанокластеров InAs. Проведено

сравнение результатов эксперимента с данными моделирования.

Введение

Концентрационные профили легирования при низ-

ких дозах имплантации в случае отсутствия диффузи-

онного и химически управляемого перераспределения

примеси теоретически достаточно хорошо изучены в

работах [1–3]. Однако для высоких флюенсов ионов

(8 > 1 · 1016 cm−2) формирование профилей примеси

определяется не только кинетикой атомных столкнове-

ний, но и процессами, связанными с накоплением приме-

си в мишени, распылением поверхности мишени, диффу-

зией примеси, атомным перемешиванием, образованием

новых фаз во время имплантации и радиационным

распуханием [4,5]. Известно, что в зависимости от харак-

тера экспериментальных условий и физико-химических

свойств атомов мишени и примесей названные процессы

могут проявляться в различной мере, что приводит

к необходимости корректировки существующих моде-

лей [6,7] и используемых диффузионно-кинетических

параметров [8,9]. В предшествующих работах авторов

рассматривались процессы высокодозной имплантации

атомарного и молекулярного азота в кремний [9], же-
лезо [8] и медь [10] в таких условиях, когда атомы

примеси химически взаимодействуют с атомами мишени

соответственно, образуя стабильный нитрид кремния,

железа и меди.

В целом задача моделирования процессов высоко-

дозной ионной имплантации с формированием нано-

кластеров внедренного вещества является структурно

очень сложной. Целесообразно разделить еe на две

части. Первая часть включает рассмотрение комплекса

процессов, сопутствующих облучению матрицы высоки-

ми флюенсами ионов, и определение доли внедренных

атомов, участвующих в формировании кластеров. Вто-

рая часть описывает распределение нанокластеров по

размерам в процессе имплантации и эволюцию их в

последующих термообработках. Зародышеобразование и

рост кластеров новой фазы из пересыщенных раство-

ров могут происходить как в процессе имплантации,

так и при последующей термообработке. Важную роль

в процессах кластерообразования играет температура

облучаемого образца во время ионной имплантации.

Типичный разброс кластеров по размерам, регистри-

руемый в ионно-имплантированной системе, составляет

20−50% [11]. Это обусловлено неоднородным, прибли-

зительно подобным гауссиане распределением внедрен-

ной примеси по глубине мишени, так что условия

зародышеобразования и роста кластеров сильно отлича-

ются в областях по обе стороны от максимума концен-

трации внедренной примеси. Такой разброс кластеров

по размерам неприемлем для многих приложений, в

частности, в оптоэлектронике. Поэтому установление

основных закономерностей зародышеобразования и ро-

ста (перестройки) кластеров новых фаз при ионно-

лучевых воздействиях, а также поиск путей управления

распределением нанокластеров по размерам является

стратегической задачей исследователей на ближайшие

годы [12–15].
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Известно, что формирование кластеров путем пре-

ципитации в жидких растворах или за счет процесса

созревания по Оствальду в случае слабо пересыщен-

ных твердых растворов хорошо описывается гауссовым

распределением по размерам, когда аналитическое пред-

ставление Лифшица−Слeзова−Вагнера [16] учитывает

особенности этого распределения.

При высокодозной ионной имплантации такой подход

годится на начальной стадии процесса ионного облуче-

ния. Поведение системы при длительном облучении или

термообработке не описывается в рамках указанного

простого представления, так как в системе постепенно

теряется память начального распределения кластеров по

размерам [17,18] и это приводит к часто наблюдаемой

в экспериментах логнормальной форме распределения

нанокластеров по размерам [11,19]. Это распределение

можно представить в виде

f ZN(R = r) =
1

r
√
2π ln σ

exp

[

−
(

ln(r/µ)
)2

2(ln σ )2

]

,

где R — радиус нанокластера, r — текущая переменная,

µ — геометрическая средняя величина, а σ — геометри-

ческое среднее отклонение (дисперсия) распределения

частиц по размерам.

Экспериментальное и теоретическое изучение рас-

сматриваемой проблемы свидетельствует о том, что в

условиях постоянной температуры облучаемой мишени

распределение нанокластеров по размерам приходит к

установившейся характерной форме в течениe процесса

имплантации [12,20]. Эта форма распределения нанокла-

стеров по размерам зависит только от диффузионной

подвижности атомов в процессе имплантации, раствори-

мости внедряемой примеси, и объемного потока ионов

(ion/(nm3
s)) [12].

В настоящее время приобретают актуальность про-

блемы, связанные с синтезом нанокристаллов полупро-

водниковых соединений А3B5 и А2В6 в Si и SiO2, а также

нанокристаллов Si в SiO2 и Si3N4. Этот интерес обу-

словлен их особыми физическими, и в первую очередь

оптическими свойствами. Синтез прямозонных полупро-

водников А3B5 и А2В6 в матрице Si представляет ин-

терес при разработке нового поколения фотодетекторов

и светодиодов, основанных на кремниевой технологии.

В наших работах [21–24] обсуждались результаты экс-

периментальных исследований по формированию нано-

кластеров InAs, InSb, GaSb в Si и SiO2 методом высо-

кодозной ионной имплантации и постимплантационного

высокотемпературного отжига. Проведен элементный и

структурный анализ этих образцов, а также исследованы

оптические характеристики.

Целью настоящей работы является разработка физи-
ко-математичской модели последовательной высокодоз-
ной имплантации пар ионов в кремний, а также экспе-

риментальные исследования структурных и оптических
характеристик кремниевых образцов, имплантированных

атомами As и In, сравнение экспериментальных данных
с результатами моделирования.

Методика эксперимента

Пластины кремния с кристаллографической ориен-

тацией (001) имплантировались сначала ионами As

(170 keV, 3.2 · 1016 cm−2), а затем ионами In (250 keV,
2.8 · 1016 cm−2). Для предотвращения процесса аморфи-

зации за счет накопления большого количества радиа-

ционных дефектов при имплантации больших флюенсов

тяжелых ионов подложки подогревались до 500◦С.

Анализ профилей внедренных примесей в кремниевых

пластинах проводился методом pезерфордовского обрат-

ного рассеяния (РОР) ионов He+ на электростатическом

ускорителе AN-2500 производства фирмы
”
High Voltage

Engineering Europa“ (Нидерланды). Энергия анализиру-

ющего пучка составляла 1.5MeV. Для разрешения пиков

от атомов As и In спектры РОР снимались при нор-

мальной (угол влета 0◦) и наклонной (угол влета 50◦)
геометриях пучка ионов гелия. Моделирование спек-

тров РОР с помощью программы RUMP проводилось

ступенчато для двух случаев до полного совпадения с

экспериментальными данными. Структурные характери-

стики образцов исследовались методом просвечивающей

электронной микроскопии (ПЭМ) (электронный микро-

скоп Hitachi H-800, 200 keV) в геометрии
”
plan-view“

и методом электронной дифракции, а также методом

комбинационного рассеяния света (КРС). Спектры КРС

были получены при комнатной температуре в геометрии

обратного рассеяния с использованием микрораманов-

ского спектрометра Nanofinder. Возбуждение спектров

осуществлялось лазером с λexc = 473 nm.

Экспериментальные данные
и их обсуждение

Результаты ПЭМ исследований и картина электрон-

ной дифракции образца кремния, имплантированного

мышьяком и индием, представлены на рис. 1. Из картины

электронной дифракции следует, что внедрение высоких

флюенсов мышьяка и индия при 500◦С не приводит к

аморфизации имплантированного слоя кремния. Вместе

с тем имплантация высоких доз тяжелой примеси наряду

с формированием нанокластеров приводит к образова-

нию вторичных дефектов структуры типа микродвойни-

ков. Для погашения контраста от структурных дефектов

съемка ПЭМ-микрофотографий проводилась в наклон-

ной геометрии образца. В такой геометрии контраст от

структурных дефектов исчезает при наклоне образца, а

контраст от включений (кластеров) не меняется при на-

клоне образца. По ПЭМ-микрофотографиям рассчитаны

слоевая плотность и средние размеры нанокластеров в

образцах сразу после имплантации, а также проведена

оценка количества внедренных атомов мышьяка и ин-

дия, находящегося в кластерах. Рассчитанные величины

приведены в табл. 1.

В предположении сферической формы кластеров и

плотности атомов As и In как для массивного полупро-

водника InAs, показано (табл. 1), что примерно 10 at.%
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Таблица 1. Количество преципитатов, учтенное при подсчете, плотность, средние размеры кластеров InAs и доля внедренных

примесей In и As, вошедшая в состав кластеров

Режим
Количество преци- Плотность Средний Количество имплантированной

имплантации
питатов, учтенное распределения размер примеси, вовлеченной в формирование

при подсчете кластеров, cm−2 кластеров, mm кластеров InAs, at.%

As (170 keV, 3.2 · 1016 cm−2), 1550 2.87 · 1011 7± 0.5 10

In (250 keV, 2.8 · 1016 cm−2),
температура имплантации 500◦C
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Рис. 1. Светлопольная ПЭМ микрофотография образца кремния с нанокластерами InAs (a) и распределение нанокластеров по

размерам (b); на вставке (a) — картина электронной дифракции.

имплантированной примеси уже содержится в кластерах

сразу после имплантации в
”
горячих“ условиях.

На спектрах комбинационного рассеяния импланти-

рованных образцов наблюдается интенсивная полоса

кристаллического кремния в области 512−520 cm−1, что

подтверждает сделанный ранее вывод о том, что структу-

ра имплантированного слоя остается кристаллической.

Наряду с этой полосой в спектре имплантированных

образцов появляются дополнительные полосы в области

150−300 cm−1. На рис. 2 приведен участок спектра в

области 150−300 cm−1 кремниевых образцов до им-

плантации, после имплантации ионами As (170 keV,
3.2 · 1016 cm−2) и In (250 keV, 2.8 · 1016 cm−2), а также

после термообработки.

В спектре имплантированного образца проявились

слабые полосы при 160, 216, 235 и 300 cm−1. Полоса

с максимумом при 300 cm−1, более интенсивно проявив-

шаяся в спектре исходного образца, связана с рассеяни-

ем на продольных акустических фононах в кремнии [25].
Появление в спектре имплантированного образца широ-

кой полосы с максимумом около 160 cm−1, соответству-

ющей поперечным акустическим фононам в кремнии,

является характерным признаком наличия аморфных
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u
.

n, cm–1

aSi cSiInAs(TO)
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Рис. 2. Спектр комбинационного рассеяния пластины кремния

до имплантации (1), после имплантации ионами As (170 keV,
3.2 · 1016 cm−2) и In (250 keV, 2.8 · 1016 cm−2) (2) и после

отжига (900◦С, 60min) (3).
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включений кремния [25]. Полосы с максимумами при

216 и 235 cm−1, которые не наблюдаются в спектре

исходного образца, соответствуют поперечным (TO) и

продольным (LO) оптическим фононам кристаллическо-

го InAs [26]. Наличие этих полос в спектре образца сразу
после имплантации говорит о том, что формирование

нанокристаллов происходит уже на этапе имплантации.

Стоит отметить, что в спектрах КРС доминирует полоса,

соответствующая поперечным оптическим ТО-фононам.

Это позволяет сделать вывод, что нанокристаллы InAs,

главным образом, ориентированы вдоль направления

кристаллографической плоскости 〈111〉.
После отжига интенсивность полосы при 160 cm−1

заметно уменьшилась, что говорит о восстановлении

кристаллической структуры имплантированного слоя

(отжиг дефектов). В то же время полосы, связанные с

продольными и поперечными фононами в кристалличе-

ском InAs, стали интенсивнее. Следовательно, процесс

формирования нанокристаллов InAs в кремниевой мат-

рице продолжается во время термообработки.

Формулировка теоретической модели

Рассмотрим модель расчета концентрационных про-

филей распределения примесей при высокодозной ион-

ной имплантации в условиях, когда формирование про-

филей примесей определяется не только кинетикой

атомных столкновений, но и процессами, связанными

с накоплением примесей в мишени, распылением по-

верхности мишени, диффузией примесей, образованием

новых фаз во время имплантации и радиационным

распуханием.

В соответствии с проведенными экспериментами

вначале промоделируем процесс ионной имплантации

As (250 keV, 3.2 · 1016 cm−2), а затем In (250 keV,
2.8 · 1016 cm−2) при T = 500◦С в Si.

Если GAs(z , t) — локальная скорость перемещения

атомов As в момент времени t на глубине z относи-

тельно поверхности мишени, обусловленная распылени-

ем и распуханием мишени, то выражение для потока

атомов As будет выглядеть следующим образом [4]:

jAs(z , t) = −GAs(z , t)NAs(z , t), (1)

где NAs(z , t) — концентрация атомов As в зависимости

от времени t и глубины z . Атомы As наряду с пере-

мещением, обусловленным распылением и распуханием

мишени, могут также участвовать в диффузионном пе-

рераспределении, и потому для анализа полного потока

необходимо добавить диффузионный поток. В результате

имеем следующее выражение:

JAs(z , t) = −GAs(z , t)NAs(z , t) − DAs(z , t)
∂NAs(z , t)

∂t
,

(2)
где DAs(z , t) — коэффициент диффузии атомов As,

зависящий от глубины и времени вследствие изменений

свойств облучаемого слоя при внедрении высоких доз

примеси.

При рассмотрении диффузионного перераспределения

примеси следует различать два эффекта. Первый —

это уширение концентрационного профиля за счет

диффузионных процессов, обусловленных термическом

разогревом мишени в процессе облучения. Второй

эффект — уширение профиля за счет радиационно-

стимулированной диффузии введенной примеси. В рас-

сматриваемом случае преобладающим будет второй

эффект, так как при T = 500◦С термический ко-

эффициент диффузии ∼ 5.8 · 10−26 cm2/s для As и

∼ 1.6 · 10−24 cm2/s для In [27]. При таких достаточно

низких температурах во время облучения нет заметной

диффузии, т. е. выполняется условие (DT (T )t)1/2 < 1Rp,

где DT — коэффициент термической диффузии при-

меси, T — температура облучения, t — длительность

облучения, 1Rp — страгглинг проективного пробега

атомов As в Si.

В модели радиационно-стимулированной диффузии

нами реализован учет зависимости коэффициента диф-

фузии соответствующей примеси от концентрации соз-

данных дефектов по глубине (функции распределения

”
дефектов“ по глубине мишени) Fd(z ) [2]. Зависимость
коэффициента диффузии в процессе имплантации от

времени t определяли как величину, пропорциональ-

ную флюенсу — 8(t). Таким образом, коэффициент

радиационно-стимулированной диффузии DAs(z , t) име-

ет вид

DAs(z , t) = k8(t)Fd(z ), (3)

где k — коэффициент пропорциональности (подгоноч-
ный параметр).

Функция Fd(z ) — среднее значение энергии, выде-

ленной в элементе объема в результате упругих со-

ударений налетающих ионов и всех образовавшихся

атомов отдачи с атомами мишени. Интеграл от функции

распределения упруго выделенной энергии по простран-

ственной переменной равен общему количеству энергии,

выделенной на упругие столкновения.

Профиль распределения выделенной в упругих соуда-

рениях энергии (или функции распределения
”
дефектов“

по глубине мишени) Fd(z ) можно построить на основе

функции распределения Пирсона [2]:

Fd(z ) =
[

103ν(E)/
(

1RPd

√
2π

)]

FP
d (Z), (4)

где ν(E) — энергия, выделенная в упругих соударениях

(keV), 1RPd — среднеквадратичный разброс по глубине

распределения энергии, выделенной в упругих столкно-

вениях (nm), FP
d (Z) — распределение Пирсона, соот-

ветствующее асимметрии профиля выделенной энергии.

Здесь Z = (z − RPd)/1RPd , z — глубина в nm, RPd —

средняя глубина пространственного распределения энер-

гии, выделенной в упругих столкновениях. Величина

Fd(z ) выражена в eV/nm.
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Входящая в формулу (2) локальная скорость пере-

мещения атомов As за счет распыления и распухания

имеет вид [28]

GAs(z , t) = JAsY (t) −V i
As

z
∫

0

∂

∂t

[

NAs(z , t)
]

dz , (5)

где JAs — плотность ионного тока, ion/cm2s, Y —

функция, описывающая распыление и зависящая от

поверхностных свойств мишени, cm3/ion, V i
As — объем

внедренного атома, cm3.

Предполагая, что состав мишени вблизи поверхности

в процессе имплантации меняется незначительно, мож-

но считать Y (t) постоянной величиной и использовать

выражение из работы [29]

Y = SAsVt, (6)

где Vt — объем, занимаемый атомом необлученной

мишени, cm3, а SAs — коэффициент распыления мишени.

Второй член в (5) описывает радиационное распу-

хание. В случае незначительного перераспределения

атомов примеси после их внедрения, например, в случае

небольшого коэффициента диффузии DAs(z , t) можно

ввести приближение

∂

∂t
(NAs(z , t)) ≈ f i

As(z , t), (7)

где f i
As(z , t) — функция распределения ионов, имплан-

тированных в окрестности точки z в единицу времени t .
Функция G(z , t) универсальна. Она позволяет опи-

сывать процессы, в которых перераспределение атомов

в процессе имплантации и после их внедрения играет

существенную роль, как, например, при имплантации в

условиях высоких температур или при отжиге. Исполь-

зуя закон сохранения вещества для атомов примеси As,

получаем уравнения, описывающие процесс импланта-

ции:
∂NAs

∂t
= −∂ jAs

∂z
+ f As(z , t). (8)

Здесь введена функция источника свободных атомов

(не связанных химической связью с атомами Si) приме-

си As:

f As(z , t) = f i
As(z , t). (9)

Таким образом, уравнение для моделирования процес-

са высокодозной ионной имплантации As в Si имеет вид

∂NAs(z , t)
∂t

=
∂

∂z

[

GAs(z , t)NAs(z , t)+DAs(z , t)
∂NAs(z , t)

∂z

]

+ f i
As(z , t).

(10)
Ниже рассмотрим модель имплантации In в Si.

Как следует из проведенного нами эксперимента,

в процессе высокодозной имплантации As и In при

T = 500◦С в Si синтезированы нанокластеры InAs.

В связи с тем, что атомы In, вступившие в соеди-

нение с атомами As, обладают иными свойствами по

сравнению с имплантированными, но не вступившими в

химическую связь атомами будем рассматривать потоки

этих атомов раздельно. Очевидно, что поток химически

связанных атомов In относительно поверхности мишени

в процессе облучения определяется их перемещением

за счет радиационного распыления и распухания поверх-

ности из-за продолжающегося внедрения примеси. Если

GIn(z , t) — локальная скорость перемещения связанных

атомов In с атомами As в момент времени t на глубине z
относительно поверхности мишени, обусловленная рас-

пылением и распуханием, то выражение для потока свя-

занных атомов In будет выглядеть следующим образом:

j In(z , t) = −GIn(z , t)nIn(z , t), (11)

где nIn(z , t) — концентрация атомов In, находящихся в

связанном состоянии с атомами As в зависимости от

времени t и глубины z .
Не вступившие в химическую связь атомы In наряду с

перемещением, обусловленным процессами распыления

и распухания, могут также участвовать в диффузионном

перераспределении концентрации примеси. В результате

имеем следующее выражение:

JIn(z , t) = −GIn(z , t)NIn(z , t) − DIn(z , t)
∂NIn(z , t)

∂t
,

(12)
где NIn(z , t) — концентрация несвязанных атомов In

на глубине z , внедренных к моменту времени t на

глубине z , DIn(z , t) — коэффициент диффузии этих

атомов, зависящий от глубины и времени вследствие

изменений свойств облучаемого слоя при внедрении

высоких доз примеси.

Входящая в формулы (11) и (12) локальная скорость

перемещения атомов примеси за счет распыления и

распухания по аналогии с выражением (5) имеет вид [28]

GIn(z , t) = JInY (t) −V i
In

z
∫

0

∂

∂t

[

NIn(z , t) + nIn(z , t)
]

dz .

(13)

Как показывают наши расчеты на основании програм-

мы BEAM2HD [30], толщина d1 распыляемой мише-

ни в процессе суммарной имплантации As (170 keV,
3.2 · 1016 cm−2) и In (250 keV, 2.8 · 1016 cm−2) составля-

ет 18.83 nm. Величина распухания мишени d2 за счет

внедренных атомов As и In равна 1.27 nm, т. е. воздей-

ствием фактора распухания мишени в выражениях (5)
и (13) можно пренебречь. Используя закон сохранения

вещества для атомов примеси In, получаем уравнения,

описывающие процесс имплантации In:

∂NIn

∂t
= −∂ j In

∂z
+ f In(z , t),

∂nIn

∂t
= −∂ j In

∂z
+ f n

In(z , t).

(14)
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Здесь введена функция источника свободных ато-

мов In:

f In(z , t) = f i
In(z , t) − f r

In(z , t), (15)

где f r
In(z , t) — функция, численно равная количеству

атомов In, вступивших в соединение с ранее имплан-

тированными атомами As в единице объема за единицу

времени.

Согласно теории химических реакций, функция

f r
In(z , t) пропорциональна произведению концентраций

реагирующих веществ. Поэтому можем записать

f r
In(z , t) = Kr Nt

As(z , t)NIn(z , t), (16)

где Nt
As(z , t) — концентрация атомов As, не связанных в

соединение с In, Kr — коэффициент, характеризующий

скорость образования нанокластеров InAs и зависящий

от рода вещества примеси и мишени, температуры

среды, концентрации и типа дефектов, образующихся

при имплантации.

Так как связанные атомы примеси образуются благо-

даря описанной выше химической реакции, то получаем

выражение для функции источника связанных атомов в

уравнении (14)

f n
In(z , t) = f r

In(z , t). (17)

В качестве функции распределения остановившихся

ионов в окрестности точки z в единицу времени t как

для мышьяка f i
As(z , t), так и для индия f i

In(z , t) нами

выбрано распределение Пирсона IV типа FP(z ) [2]:

f i
As,In(z , t) = JFP(z ). (18)

Теперь можем записать систему уравнений для мо-

делирования процесса высокодозной ионной имплан-

тации In в кремний, в который предварительно был

имплантирован As:

∂NIn(z , t)
∂t

=

[

GIn(z , t)NIn(z , t) + DIn(z , t)
∂NIn(z , t)

∂z

]

+ f i
In(z , t) − f r

In(z , t),
(19)

∂nIn(z , t)
∂t

=
∂

∂z

[

GIn(z , t)nIn(z , t)
]

+ f r
In(z , t). (20)

Уравнения (10), (19), (20) представляют собой си-

стему уравнений конвекции−диффузии−реакции. Такая

модель является основной [4] для описания процессов

перераспределения примеси при достаточно высоких

интегральных дозах облучения.

Математическая модель процесса ионной импланта-

ции As и In в Si основана на решении нелинейных

диффузионно-кинетических уравнений (10), (19), (20).
Соответствующие начальные и граничные условия для

полубесконечной плоской мишени имеют вид

NAs(z , t = 0) = 0, NAs(∞, t) = 0. (21)

nIn(z , t = 0) = NIn(z , t = 0) = 0,

nIn(∞, t) = NIn(∞, t) = 0. (22)

Таблица 2. Параметры моделирования

Параметры As In

Атомная концентрация мишени — 5 · 1022 5 · 1022

NSi at./cm
3

Энергия иона — E, keV 170 250

Плотность ионного тока — J, µA/cm2 2 2

Флюенс — 8, ion/cm2 3.2 · 1016 2.8 · 1016

Проективный пробег иона — R p, nm 100 107

Продольный страглинг — 1R p, nm 34.6 36.0

Асимметрия профиля — Sk 0.23 0.21

Энергия, выделенная в упругих 130.7 95.7

столкновениях — ν(E), keV

Средняя глубина пространственного 74.4 54.2

распределения энергии, выделенной

в упругих столкновениях — RPd , nm

Продольный страгглинг пространствен- 42.7 35.8

ного распределения энергии, выделен-

ной в упругих столкновениях —

1RPd , nm

Асимметрия профиля глубинного рас- 0.55 0.7

пределения энергии, выделенной

в упругих столкновениях — Skd

Коэффициент распыления мишени — S 2.45 3.2

Cкорость перемещения примеси через 1.3 · 10−8 1 · 10−8

поверхность мишени — Ks , cm/s

Диффузия примеси через поверхность мишени учиты-

валась в граничном условии:

DAs,In

∂NAs,In(0, t)
dz

= Ks
As,InNAs,In(0, t), (23)

где Ks
As,In — скорость перемещения соответствующей

примеси через поверхность мишени. Предполагалось,

что примесь, находящаяся в связанном состоянии, в

диффузионном перемещении не участвует.

Для расчета концентрационных профилей распреде-

ления имплантированного мышьяка и индия в кремнии

в программном обеспечении использованы следующие

значения параметров, приведенные в табл. 2. Здесь

параметры E, J и 8 — режимы проведения ионной

имплантации мышьяка и индия в кремниевую мишень, а

Rp, 1Rp, Sk , ν(E), RPd , 1RPd , Skd — пространственные

моменты распределения имплантированной примеси и

выделенной в упругих столкновениях энергии, опреде-

лены на основании решения обратного кинетического

уравнения [2]. Коэффициент распыления мишени S рас-

cчитан по программе TRIM [1], а подгоночный пара-

метр Ks
As, In — скорость перемещения соответствующей

примеси через поверхность мишени выбирался исходя

из лучшего соответствия расчетного профиля экспери-

ментальному.
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Рис. 3. Глубинные распределения концентрации атомов мы-

шьяка в кремнии: 1 — эксперимент, 2 — расчет.

Сравнение теоретических результатов
с экспериментальными

Физико-математическая модель высокодозной ионной

имплантации As и In в Si базируется на числен-

ном решении систем уравнений конвекции–диффузии–
реакции (10), (19), (20). На основе сравнения теорети-

ческих и экспериментальных результатов обсудим харак-

тер процессов, сопровождающих высокодозную ионную

имплантацию As и In в Si. При количественных расчетах

возникает вопрос о выборе величин коэффициента диф-

фузии и скорости химической реакции (синтеза нанокла-
стеров InAs в Si), а также задаваемых на поверхности

мишени граничных условий. Была проведена оценка

этих параметров для экспериментов по высокодозной

имплантации As и In в Si, рассмотренных выше.

На рис. 3 приведены расчетные и экспериментальные

концентрационные профили распределения имплантиро-

ванного мышьяка с энергией E = 170 keV и флюенсом

8 = 3.2 · 1016 cm−2 в кремнии. Как видно, рассчитанный

в рамках предложенной модели профиль достаточно

хорошо соответствует экспериментальному. Данное со-

ответствие было получено при среднем значении коэф-

фициента диффузии DAs = 2.68 · 10−16 cm2/s, в области

от поверхности до глубины, равной 3Rp, по простран-

ственной переменной z . Столь высокое среднее значение
коэффициента диффузии атомов мышьяка для данной

температуры имплантации мы объясняем влиянием на

диффузию достаточно высокой концентрации неравно-

весных дефектов, созданных в процессе имплантации

мышьяка в кремний. Наблюдаемое некоторое различие

расчетного профиля распределения атомов As в Si в

”
хвостовой“ области, т. е. области низких концентраций,

можно объяснить более сложной зависимостью коэффи-

циента диффузии как от флюенса 8(t), так и от функции

распределения
”
дефектов“ по глубине мишени Fd(z ) в

формуле (3). Для более точного соответствия расчетно-

го профиля распределения имплантированной примеси

экспериментальному следует при расчете распределения

Пирсона IV использовать большее, чем по работам [1]
или [2], положительное значение асимметрии профи-

ля Sk для заданной энергии налетающих ионов.

На рис. 4 приведены расчетные и эксперименталь-

ные концентрационные профили распределения им-

плантированного индия с энергией E = 250 keV и

флюенсом 8 = 2.8 · 1016 cm−2 в кремнии, предвари-

тельно имплантированном мышьяком (E = 170 keV,

8 = 3.2 · 1016 cm−2). Из полученных экспериментальных

результатов следует, что часть атомов ∼ 10% импланти-

рованного индия при T = 500◦С находится в связанном

состоянии с атомами предварительно имплантированно-

го мышьяка, т. е. в виде нанокластеров кристаллического

InAs. При расчете глубинного профиля распределения

имплантированного индия в кремний этот фактор учиты-

вался через уравнения (14)−(17). Доля связанных ато-

мов индия с атомами мышьяка в кремнии представлена

кривой 4 на рис. 4.

В силу того, что для моделирования процесса им-

плантации индия в кремний, т. е. при решении урав-

нений (19)−(23), неизвестными коэффициентами явля-

ются одновременно коэффициент диффузии DIn, и ко-

эффициент Kr , характеризующий скорость образования

нанокластеров соединения InAs, мы поступали слeдую-

щим образом. Значение коэффициента диффузии атомов

индия EIn определяли исходя из хорошего соответствия

расчетного профиля экспериментальному, по аналогии с

атомами мышьяка, т. е. без учета влияния на диффузию

атомов индия ранее имплантированного мышьяка. Для

этого решалось уравнение, аналогичное уравнению (10),
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Рис. 4. Глубинные распределения концентрации атомов индия

в кремнии: 1 — эксперимент, 2−4 — расчет; 2 — суммарная

концентрация атомов индия в кремнии, 3 — несвязанные

атомы индия с атомами мышьяка, 4 — атомы индия, находя-

щиeся в связанном состоянии с атомами мышьяка, т. е. в виде

нанокластеров InAs.
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только для атомов индия, а затем с рассчитанным коэф-

фициентом диффузии DIn = 7.56 · 10−16 cm2/s решались

уравнения (19)−(23). В результате решения данных

уравнений получено значение подгоночного коэффици-

ента Kr , равное 1.5 · 10−24 cm3/s.

Интегральные потери примеси через поверхность

мишени в процессе имплантации As (170 keV,
3.2 · 1016 cm−2) и In (250 keV, 2.8 · 1016 cm−2) при

T = 500◦С в Si соответственно равны 5 и 4%. Для учета

данного эффекта — диффузионного потока примеси

через левую границу — использованы следующие

значения: Ks
As = 1.3 · 10−9 cm/s и Ks

In = 1 · 10−9 cm/s.

Заключение

Методами ПЭМ и КРС установлено формирова-

ние нанокластеров кристаллического InAs со сред-

ним диаметром 7 nm и плотностью их распределения

2.87 · 1011 cm−2 в процессе имплантации As (170 keV,
3.2 · 1016 cm−2) и In (250 keV, 2.8 · 1016 cm−2) при

T = 500◦С в Si.

Разработаны физико-математическая модель и про-

граммное обеспечение для моделирования процесса вы-

сокодозной имплантации мышьяка и индия в кремний,

учитывающие радиационно-стимулированную диффузию

примеси, распыление и распухание мишени, а также

образование новой фазы. В модели реализован учет

зависимости коэффициента диффузии соответствующей

примеси от концентрации созданных ею дефектов по

глубине имплантации мышьяка и индия в кремний.

В рамках модели рассчитан концентрационный профиль

распределения по глубине образца атомов In и As, как

связанных в нанокластеры InAs, так и в свободном

состоянии.

На основе анализа полученных экспериментальных

и теоретических данных определены средние значе-

ния коэффициентов радиационно-стимулированной диф-

фузии индия (DIn = 7.56 · 10−16 cm2/s) и мышьяка

(DAs = 2.68 · 10−16 cm2/s) в кремнии. Разработанная

физико-математическая модель и программное обеспече-

ние позволяют наряду с определением средних значений

коэффициентов радиационностимулированной диффузии

имплантированной примеси в кремнии определить также

долю примеси, находящуюся в связанном состоянии, т. е.

в виде нанокластеров InAs. В последующем предполага-

ется рассмотреть теорию формирования и перестройки

нанокластеров бинарных полупроводников в кремнии и

SiO2 при последующих термообработках, когда профили

концентрации внедренной примеси и примеси, связан-

ной в нанокластеры, будут исходным информационным

базисом.

Работа выполнена при поддержке Белорусского рес-

публиканского фонда фундаментальных исследований

(гранты Ф13АЗ-010, Ф14КАЗ-003, Т14КАЗ-002).
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